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XFEL – X-ray Free-Electron Laser
• XFEL генерирует вспышки с частотой до 27000 раз в секунду
• Длительность импульсов порядка 10-30 фемтосекунд
• Высокая интенсивность результирующего пучка



Молекула воды

• Угол раствора 104.45°
• Расстояние между H и O ~ 

0.1 нм
• Заряды ядер H и O ZH = 1 и 

ZО = 8 соответственно



Сравнение действующих сил

• Сила кулоновского 
взаимодействия Fкул
больше сил магнитного 
Fмаг и спин-
орбитального Fls
взаимодействий 
примерно на 5-7 
порядков

• График построен для 
сил, действующих на 
один протон со 
стороны кислорода



Траектории разлета частиц

• Все расчеты ведутся в 
системе центра масс

• Траектории разлета частиц 
практически прямолинейны и 
лежат в одной плоскости

• Пример для разлета 
фрагментов на интервале       
5 фс



Диаграмма Далица

• При распаде одной 
частицы на три новых 
выполняются следующие 
законы сохранения: 

�
𝐸𝐸1 + 𝐸𝐸2 + 𝐸𝐸3 = 𝑚𝑚
𝑃𝑃1 + 𝑃𝑃2 + 𝑃𝑃3 = 0



Решение для фиксированных 
зарядов ионов H2O
• В рамках классической 

механики и в отсутствие 
каких-либо внешних 
взаимодействий точки на 
диаграмме выстраиваются в 
линию, так как импульсы 
протонов по модулю 
оказываются равны

• Показана зависимость от 
заряда иона O

• Σ=∑𝑖𝑖 𝑃𝑃𝑖𝑖
2

, где i=0,1,2



Решение для фиксированных 
зарядов ионов HDO
• Так как масса D больше 

массы H примерно в 2 раза, 
первый забирает большую 
часть импульса при разлете. 
Это становится более 
заметно с увеличением 
заряда иона O

• Показана зависимость от 
заряда иона O

• Σ=∑𝑖𝑖 𝑃𝑃𝑖𝑖
2

, где i=0,1,2



Последовательная ионизация 
атомов в молекуле H2O

• При облучении атомов водорода 
происходит фотоионизация, а 
атомов кислорода − фотоионизация, 
флуоресценция и оже-эффект

• Для нахождения зависящей от 
времени вероятности заселения 
конфигурации 𝐼𝐼 решаются 
скоростные уравнения

где Г𝐼𝐼′→𝐼𝐼скорость перехода из конфигурации 𝐼𝐼 в конфигурацию 𝐼𝐼′

,



Оже-эффект и флуоресценция

• При поглощении атомом 
кислорода рентгеновского 
кванта образуется вакансия, 
которая может быть заполнена 
электроном из другой оболочки

• Эта энергия может быть 
излучена в виде кванта 
(флуоресценция), или передана 
другому электрону (оже-
эффект)



Изменение заряда кислорода
• Фотоионизация кислорода при 

энергии E = 1000 эВ происходит 
быстрее, чем для водорода

• Время действия импульса 
сопоставимо с характерным 
временем оже-эффекта

• Ввиду существования оже-
эффекта количество ионов с 
четным зарядом в конечном 
распределении выше, чем с 
нечетным



Диаграммы Далица для изменения 
зарядов всех фрагментов
• С учетом изменяющегося заряда иона кислорода становится более 

заметным разброс конечных импульсов фрагментов

H2O HDO



Заключение
• Предложена математическая модель кулоновского взрыва молекулы 

воды. Создана программа для решения задачи разлета трех тел с 
учетом изменения зарядов фрагментов под действием рентгеновского 
импульса. Проведены расчеты для молекул H2O и HDO. Результаты 
представлены в виде диаграмм Далица. Сравнение с ожидаемыми 
экспериментальными данными, полученными на EuXFEL, должно 
показать, насколько хорошо наша простая модель позволяет описать 
кулоновский взрыв реальных молекул

• Представленная модель может быть развита в нескольких 
отношениях, например, учетом молекулярных связей, распределения 
атомов в молекуле по начальным скоростям, вращательных и 
колебательных степеней свободы



Спасибо за внимание!
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